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Abstract 
Die Synthese von Styrol aus Ethylbenzol wird großtechnisch an Kalium-promotierten Eisenoxidkatalysatoren durchgeführt, wobei jedoch 
auch unpromotiertes Eisenoxid eine (wenngleich deutlich geringere) Aktivität zeigt [1, 2]. Trotz jahrzehntelanger Bemühungen, den 
Reaktionsmechanismus dieser industriell wichtigen Dehydrier reaktion aufzuklären und zuverlässige Reaktionskinetiken zur Auslegung 
optimierter technischer Reaktoren zu entwickeln, ist der Elementarmechanimus der Reaktion nach wie vor weitgehend ungeklärt. Ziel eines 
Gemeinschaftprojektes zwischen Arbeitsgruppen an der Universität Stuttgart, dem MPI für Kohlenforschung und dem Fritz-Haber-Institut ist 
es, in einem Brückenschlag von Struktur- und Kinetikuntersuchungen an Modellsystemen im Ultrahochvakuum zur Modellierung des 
“realen” Katalysators in einem Laborreaktor eine zuverlässige Elementarkinetik für die Reaktion zu entwickeln und zu validieren. 
In diesem Zusammenhang wurde in einer der beteiligten Gruppen in den vergangenen Jahren eine Methode entwickelt, einkristalline, 
promotierte und unpromotierte Eisenoxid-Katalysatorfilme epitaktisch auf Platin-Einkristalle aufzuwachsen [3, 4]. Es gelang, wohldefinierte 
Filme mit den Stöchiometrien FeO, Fe3O4, Fe2O3, KxFe22O34 und KFeO2 als Modellkatalysatoren herzustellen, deren Struktur mithilfe von 
LEED- und STM-Messungen charakterisiert werden konnte. Diese Filme wurden in einem speziell entwickelten Einkristall -Flußreaktor bei 
Gesamtdrücken zwischen 5 und 50 mbar mithilfe von GC-MS Messungen auf ihre katalytische Aktivität untersucht [5]. Dabei zeigte sich, 
dass die Aktivität der Filme das von den „Realkatalysatoren“ bekannte Verhalten gut wiedergibt: Während Fe3O4 inaktiv ist, zeigt Fe2O3 eine 
niedrige und das Kalium-promotierte Eisenoxid KxFe22O34 eine hohe katalytische Aktivität. Bei den aktiven Katalysatorfilmen wurde eine 
anfängliche Aktivierungsphase von 1 - 2 Stunden beobachtet, die beim Fe2O3 mit einer zunehmenden Fehlordnung der Oberfläche 
einherging.  
Anhand der an den beschriebenen Filmen experimentell bestimmten Reaktionsparameter wird nun eine detaillierte Elementarkinetik dieser 
Reaktion an Eisenoxidkatalysatoren entwickelt, die eine Modell -gestützte Verifikation der Annahmen über den Reaktionsmechanismus 
ermöglicht und somit die Übertragung der so erhaltenen Kinetiken auf einen realen Pulverkatalysator unter realistischen Prozessbedingungen 
erlauben soll. In einem ersten Schritt wurden verschiedene einfache Reaktionsmechanismen in ein detailliertes Staupunkts-Modell 
implementiert, das den Einkristall-Flußreaktor beschreibt (SPIN-code der Software CHEMKIN-III). Der Vergleich zwischen den in den 
Simulationen erhaltenen Reaktionsumsätzen und -selektivitäten mit den experimentell beobachteten Trends ermöglicht dabei eine 
Modelldiskriminierung. Gleichzeitig erlauben die Simulationsergebnisse die Identifizierung experimenteller Bedingungen, die eine weitere 
Diskriminierung der verschiedenen Reaktionskinetiken erleichtern.  
Im Posterbeitrag werden der experimentelle Aufbau, die Reaktionsmechanismen und das Simulationsmodell im Detail vorgestellt und erste 
Ergebnisse kritisch bewertet. 
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